
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN080222\
  Data File : VN073694.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  18:04
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3971‐23
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N072822W.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VN073694.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   2.204    48   54   61 rBV3    8597     21332   1.31%   0.211%
  2   2.710   134  140  149 rVB2   17700     48965   3.01%   0.485%
  3   4.234   387  399  412 rBV2   20068     61575   3.79%   0.609%
  4   4.510   436  446  459 rBV    50637    156542   9.62%   1.549%
  5   7.339   919  927  942 rVB    71829    180187  11.08%   1.783%
 
  6   7.957  1021 1032 1037 rBV   255256    637527  39.19%   6.309%
  7   8.016  1037 1042 1060 rVB   429799    971365  59.72%   9.612%
  8   8.369  1091 1102 1118 rBV2  249647    576253  35.43%   5.702%
  9   8.904  1184 1193 1210 rBV   618904   1251637  76.95%  12.386%
 10  10.380  1435 1444 1460 rBV   902246   1626575 100.00%  16.096%
 
 11  11.233  1583 1589 1597 rBV    45335     88648   5.45%   0.877%
 12  11.686  1658 1666 1681 rBV   915733   1568960  96.46%  15.526%
 13  12.674  1827 1834 1844 rBV   724513   1209616  74.37%  11.970%
 14  13.615  1985 1994 2005 rBV   907276   1486760  91.40%  14.712%
 15  13.709  2005 2010 2019 rVB2  132518    219666  13.50%   2.174%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:    10105608
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN080222\
  Data File : VN073694.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  18:04
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3971‐23
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N072822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

2.00 2.20 2.40 2.60 2.80 3.00 3.20 3.40 3.60 3.80 4.00 4.20 4.40 4.60 4.80 5.00 5.20 5.40 5.60 5.80 6.00 6.20 6.40 6.60
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VN073694.D\data.ms

 2.204  2.710  4.234
 4.510

7.00 7.50 8.00 8.50 9.00 9.50 10.00 10.50 11.00 11.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VN073694.D\data.ms

 7.339

 7.957

 8.016

 8.369

 8.904

10.380

11.233

11.686

12.00 12.50 13.00 13.50 14.00 14.50 15.00 15.50 16.00 16.50
0

200000

400000

600000

800000

Time-->

Abundance TIC: VN073694.D\data.ms

12.674

13.615

13.709

82N072822W.M Wed Aug 03 12:43:31 2022                                                      Page: 2

Instrument :
MSVOA_N
ClientSampleId :
GES-2R



                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN080222\
  Data File : VN073694.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  18:04
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3971‐23
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N072822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  Isopropyl Alcohol               Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  4.510    8.06 ug/l       156542   Pentafluorobenzene          8.016

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Isopropyl Alcohol                    60 C3H8O          000067‐63‐0 64
 2 Formamide                            45 CH3NO          000075‐12‐7 4 
 3 Oxirane, (methoxymethyl)‐            88 C4H8O2         000930‐37‐0 4 
 4 1‐Butene, 4‐methoxy                  86 C5H10O         004696‐30‐4 4 
 5 2‐Propanone, 1‐methoxy‐              88 C4H8O2         005878‐19‐3 4 
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Abundance Scan 446 (4.510 min): VN073694.D\data.ms (-436) (-)
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Abundance #2321: Oxirane, (methoxymethyl)-
45.0

29.015.0
58.0

88.0

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  45.00  100.00%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  43.00   29.07%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  41.00    9.74%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  39.00    7.92%

4.20 4.40 4.60 4.80

m/z  42.00    6.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN080222\
  Data File : VN073694.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  18:04
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3971‐23
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N072822W.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  1‐Hexanol, 2‐ethyl‐             Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 13.710    7.39 ug/l       219666   1,4‐Dichlorobenzene‐d4     13.615

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 1‐Hexanol, 2‐ethyl‐                 130 C8H18O         000104‐76‐7 78
 2 Oxirane, [[(2‐ethylhexyl)oxy]met... 186 C11H22O2       002461‐15‐6 72
 3 1‐Hexanethiol, 2‐ethyl‐             146 C8H18S         007341‐17‐5 47
 4 Heptane, 1,1'‐oxybis‐               214 C14H30O        000629‐64‐1 43
 5 Heptyl isobutyl carbonate           216 C12H24O3       959068‐08‐7 43
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m/z-->

Abundance Scan 2010 (13.709 min): VN073694.D\data.ms (-2005) (-
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112.1 207.0
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Abundance #15694: 1-Hexanol, 2-ethyl-
57.0
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29.0

112.0
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Abundance #60814: Oxirane, [[(2-ethylhexyl)oxy]methyl]-
57.0

29.0 83.0
112.0

141.0

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
0

5000

m/z-->

Abundance #25609: 1-Hexanethiol, 2-ethyl-
57.0

83.0
146.0112.0

13.50 14.00

m/z  57.05  100.00%

13.50 14.00

m/z  40.95   46.46%

13.50 14.00

m/z  55.00   37.98%

13.50 14.00

m/z  43.00   35.84%

13.50 14.00

m/z  70.00   28.85%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\Data\VN080222\
  Data File : VN073694.D                                          
  Acq On    : 02 Aug 2022  18:04
  Operator  : JC\MD
  Sample    : N3971‐23
  Misc      : 5.0mL/MSVOA_N/WATER
  ALS Vial  : 20   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_N\methods\82N072822W.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
Isopropyl Alcohol    4.510     8.1  ug/l   156542   1   8.016  971365  50.0
1‐Hexanol, 2‐et...  13.710     7.4  ug/l   219666   4  13.615 1486760  50.0
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